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Sumario. Se reporta por primera vez una superficie de energía potencial (SEP) global para el SO3 en el estado electró-

nico más bajo en forma de triplete, utilizando el método de expansión doble de muchos cuerpos (DMBE). Se emplearon 

funciones previamente reportadas utilizando la misma teoría para los fragmentos diatómicos y triatómicos, además de 

un término electrostático de cuatro cuerpos que considera las interacciones de largo alcance para todos los pares de in-

teracción diátomo-diátomo. La SEP así obtenida, reproduce correctamente todos los límites asintóticos y predice varias 

configuraciones estables previamente reportadas a partir de cálculos ab-initio de orbitales moleculares (como el mínimo 

global de simetría D3h) y resultados experimentales. La superficie obtenida fue caracterizada describiendo las propieda-

des de los puntos estacionarios y algunos de los mecanismos de reacción que ocurren en ella. La reacción S(3P)+O3(
1A1) 

fue estudiada utilizando la SEP aquí reportada y el método de las trayectorias cuasiclásicas, siendo la formación de 

SO+O2 el proceso más favorecido. La función de excitación muestra un comportamiento de tipo captura para las bajas 

energías. Detalles del mecanismo de reacción y la constante de velocidad son también presentados en este trabajo. 

 

Abstract.  A Potential Energy Surface for the SO3 in the lowest triplet electronic state, using the double many body ex-

pansion (DMBE) method is presented. Previous functions reported for diatomic and triatomic fragments, obtained by 

the same method, as well as four-body electrostatic energy term considering the long range interactions were employed.  

The so obtained PES reproduces the asymptotic limits and predicts some stable configurations previously reported from 

molecular orbital ab-initio calculations (as the global minimum in D3h symmetry) and experimental results. Such a six-

dimensional function was characterized describing the properties of stationary points and some of the reaction mecha-

nism taking place on it. The reaction S(3P)+O3(
1A1) was studied using the PES and the quasiclassic trajectories method, 

being  formation of SO+O2 the favored process. The excitation function shows a capture type behavior for the low ener-

gies. Details for reaction mechanism and rate constant are also presented.   

 

Palabras clave.  Molecular dynamics, 31.15.xv, Potencial Energy Surfaces, 31.50.Df,34.20.-b.  

 

 

 

1 Introducción 
 

El concepto de superficie de energía potencial (SEP) 

desempeña un rol muy importante para el estudio teórico 

de la dinámica de reacciones químicas, entre otros mu-

chos procesos.
1
 La SEP global ofrece la descripción más 

completa de todos los confórmeros, isómeros e interac-

ciones que ocurren en el sistema molecular estudiado, 

dentro de los límites de la aproximación de Born-

Oppenheinmer.
2
 

Otro aspecto relevante en relación al uso de las SEP 

globales, es que permiten realizar cálculos de coeficien-

tes específicos de velocidad de reacción para estados 

vibracionalmente excitados de los reactantes. Este aspec-
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to es de suma importancia para la química de la atmósfe-

ra, por la existencia de una serie de procesos que generan   

moléculas vibracionalmente excitadas.
3,4

 Para esta clase 

de estudios se puede utilizar el método de las trayecto-

rias cuasiclásicas
5,6

 (QCT) que resulta bien aplicable a 

procesos que involucran átomos pesados y altas energías 

traslacionales.  

El principal objetivo de este trabajo consiste en la 

construcción de una superficie de energía potencial glo-

bal para el sistema molecular SO3(
3
A) que, junto a otras 

SEP ya reportadas como: O3,
7
 HSO,

8
 HSO2,

9
 HO3,

10
 

O4,
11

 entre otras, permite lograr un mejor entendimiento 

del ciclo del azufre en la atmósfera. Este ciclo es de gran 

interés debido al alto poder contaminante que tienen los 

compuestos sulfurados y el papel que juegan en la for-

mación de la lluvia ácida.
12

 Como segundo objetivo se 

pretende realizar un estudio preliminar de la reacción 

S(
3
P)+O

3
(

1
A1) utilizando los métodos QCT con la SEP 

construida como potencial de interacción.  

Desde el punto de vista teórico se han realizado estu-

dios de la molécula SO3 a partir de cálculos ab-initio de 

orbitales moleculares (OM),
13,14

 además de estudios  

experimentales que muestran la existencia de varios de 

sus isómeros.
15

 Sin embargo, no ha sido reportada nin-

guna superficie de energía potencial global para dicha 

molécula. 

 

2 Superficie de energía potencial DMBE 
para el SO3(

3
A)   

 

El método DMBE ofrece una metodología muy con-

veniente para la construcción de SEP por varias razones. 

En primer lugar, permite utilizar funciones DMBE pre-

viamente construidas para los fragmentos poliatómicos 

del sistema, aprovechando los cálculos ab-initio ya reali-

zados. Además de poder utilizar la SEP construida como 

fragmento de otro sistema mayor. En segundo lugar, se 

obtiene una función que reproduce la energía potencial 

de interacción en todas las regiones, siendo las interac-

ciones de largo alcance, donde los cálculos ab-initio 

pueden fallar, descritas fenomenológicamente por las 

expansiones multipolares. De esta forma, los cálculos 

ab-initio de alto nivel para el sistema estudiado quedan 

limitados a la optimización y calibración de regiones 

específicas en la SEP.     

En la teoría DMBE
16,17,18

 para la construcción de la 

SEP, la energía potencial de interacción es dividida en 

dos componentes, el término de las correlaciones diná-

micas (dc) y el término extended Hartree-Fock (EHF). A 

su vez, cada uno de estos términos es desarrollado como 

una expansión de muchos cuerpos. Para un sistema de 

cuatro cuerpos, la SEP asume la forma: 

                   ,V+V=V )()()( dcEHF RRR                     (1) 

donde R={R1, R2, R3, R4, R5, R6} representa las seis dis-

tancias internucleares y los términos, VEHF y Vdc, quedan 

representados como: 
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Se debe notar que las sumatorias sobre αβ y αβγ involu-

cran todos los fragmentos diatómicos y triatómicos res-

pectivamente del sistema de cuatro átomos. 

Términos de dos y tres cuerpos en el SO3.  Para la 

construcción de la SEP del SO3 hemos utilizado, de 

acuerdo con la teoría DMBE, funciones previamente 

reportadas para obtener los fragmentos diatómicos y 

triatómicos; específicamente, la SEP DMBE del SO2
18

  

para obtener el término de tres cuerpos SO2 y los poten-

ciales diatómicos SO y O2. De igual forma, ha sido utili-

zada la SEP DMBE del O3
16

 para obtener el término de 

tres cuerpos O3. 

Término electrostático de cuatro cuerpos.  Para 

representar el término electrostático de cuatro cuerpos 

(Vdc
(4)

) se ha utilizado la expresión:
9
 

(4) ( )

ele 3 3

4,5
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i n

i n i i+ i i+ i n i i

i n

V R = f R C R ,R ,θ ,θ ,φ χ r r
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Las funciones fi  son funciones de intercambio, expresa-

das en función de las coordenadas generalizadas 

Si=si+si+3: 

[ ]{ })(tanh1
2

1
)( kjii SSηSβ=Rf −−−  

donde ref
iii RR=s − representa el desplazamiento de las 

coordenadas desde la distancia de equilibrio del i-ésimo 

fragmento diatómico ref
iR ; un razonamiento análogo  es 

válido para los  subíndices  j y k. Los  valores de los pa-

rámetros β y η se seleccionan bajo el requerimiento de 

que fi(R) debe tender a cero cuando uno de los átomos se 

aleja infinitamente del triátomo restante y debe ser igual 

a la unidad  en el límite de disociación diátomo-diátomo. 

                         

Figura 1. Coordenadas intermolecula-

res utilizadas para definir el término 

electrostático de cuatro cuerpos. ► 

 

En cambio, χn(ri) son funciones que 

suavizan el comportamiento de las 

correlaciones dinámicas al acercarse a las cortas distan-

cias: 
n

i
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donde 1
0nA = n

α
α

−
y 0 1exp( )nB = β β n− son funciones 

auxiliares definidas a partir de los parámetros universa-

les: α0=16.36606, α1=0.70172, β0=17.19338, 

β1=0.09574. Mientras ρ=5.5+1.25(R0) y R0 es calculado 
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cuadrático medio del electrón más externo del átomo 

resultante cuando se unen hipotéticamente los átomos X1 

y X2. En cambio, Cn representa los coeficientes electros-

táticos de largo alcance en función de las coordenadas 

intermoleculares ri, θ y φ ilustradas en la figura 1. Estos 

coeficientes asumen la forma ya establecida:
19
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donde )(y  )(
2121 XXXX RΘRµ  son los momentos dipolar y 

cuadrupolar respectivamente del par X1X2 en función de 

la distancia interatómica
21XXR . Para expresar los ángu-

los en función de las distancias interatómicas se han uti-

lizado las expresiones aproximadas:
10 

              

BD BC AC AD

AB

cos
2

a

R + R R R
θ

R

− −
≈

 

           

BD AD AC BC

CD

cos
2

b

R + R R R
θ

R

− −
≈  

    

BD BC AC AD

AD AC

AB CD

sin sin cos ( )

( )
                        

2

a bθ θ φ R R + R R

R + R

R R

≈ − −

×
. 

Caracterización de la SEP 2+3+4ele para el 

SO3(
3
A). En la figura 2 se representa el esquema ener-

gético de la SEP 2+3+4ele para el SO3(
3
A), construido a 

partir de un estudio detallado de la SEP 6D utilizando 

algoritmos numéricos para la búsqueda de estructuras 

estacionarias, analizando los gráficos de contornos y 

mediante un estudio detallado de la reacción 

S(
3
P)+O3(

1
A1). 

La estructura del mínimo global encontrado en la su-

perficie, el SO3 de simetría D3h, coincide en buena 

aproximación con lo reportado en trabajos teóricos
14,20,21

 

y experimentales.
15

 De igual forma, se han encontrado en 

esta SEP otros isómeros del SO3 como el SO3(2), S⋅⋅⋅O3 y 

OSOO, publicados en trabajos experimentales.
15

  

La figura 3, por su parte, muestra un gráfico de con-

tornos para la reacción de intercambio 

Oa+SO2↔SO3↔SO2+Ob, donde se observa que la for-

mación del SO3 es un proceso libre de barrera cuando el 

oxígeno ataca directamente al azufre en el SO2. De igual 

forma, el gráfico de contornos de la figura 4 muestra la 

ausencia de barrera en la reacción O+SOO↔OSOO, 

donde SOO es un mínimo local (isómero) del SO2  y el 

OSOO es una estructura estable del SO3. Los caminos de 

reacción OSOO ↔ TS1 ↔ SO3(2) ↔ TS4 ↔ SO3 y 

OSOO ↔ TS2 ↔ O⋅⋅⋅OSO ↔ TS5 ↔ SO3, se representan 

mediante los gráficos de contornos que se muestran en 

las figuras 5 y 6 respectivamente. 

 
 

Figura 2. Esque-

ma energético de 

la SEP 2+3+4ele 

donde se muestran 

las estructuras 

estacionarias re-

portadas. 

 

 
 
 
 

Figura 3. Gráfico 

de contornos que 

muestra el ataque 

directo del oxíge-

no al azufre en el 

SO2. Los contor-

nos comienzan en 

E=-0.6700 Eh, con 

un ∆E=0.0140 Eh. 

La línea disconti-

nua representa el 

límite de disocia-

ción O+SO2, 

E=0.4131 Eh. La 

distancia R1, α y β 

fueron parcialmente relajadas (2.70<R1/a0<2.72, 

1190<α<120.30 y 300<β<400) y γ=1800. Nótese la ausencia de 

barrera para la reacción O+SO2↔SO3. 

                
Figura 4. Gráfico 

de contornos que 

muestra el camino 

de reacción O + 

SOO ↔ OSOO ↔ 

TS3 ↔ O2⋅⋅⋅SO ↔ 

SO + O2. Los con-

tornos comienzan 

en E=-0.4400 Eh, 

con ∆E=0.0070 Eh. 

La línea disconti-

nua    representa  el   

límite  de   disocia-

ción  SO + O2, E=-

0.3906 Eh y la 

línea de trazos y puntos el límite de disociación O + SOO, E=-

0.2289 Eh. La distancia R1 (2.30<R1/a0<2.60), 

α(1100<α<1180), β(760<β<1170) y γ(790<γ<950) fueron par-

cialmente relajadas. Se debe notar la ausencia de barrera para 

la reacción O + SOO ↔ OSOO.  

 

El estudio de dinámica cuasiclásica de la reacción 

S(
3
P)+O3(

1
A1), mostrado más adelante, permitió esclare-

cer el mecanismo de dicha reacción, encontrándose dos 

caminos de reacción incluidos en el diagrama energético 

de la figura 2. Sin embargo, en la figura 7 se representa 

el principal camino de reacción, mostrándose los com-

plejos que se forman con más frecuencia.  Esta SEP re-

produce correctamente todo los límites asintóticos, es 
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decir, cuando se aleja infinitamente uno de los cuatro 

átomos, se obtiene exactamente la SEP del triátomo res-

tante previamente reportada.
16,18 

 

3 Estudio cuasiclásico de la reacción 
S(3

P)+O3(
1
A1) 

 

Procedimientos computacionales. Para los cálculos 

de trayectorias cuasiclásicas, la SEP 2+3+4ele ha sido 

acomodada como potencial de interacción en una versión 

adaptada del código Venus.
22

 Para la integración numéri-

ca se seleccionó un paso de 2.5×10
-16

 s, que garantiza la 

conservación de la energía mejor que dos partes en 10
4
. 

La sección eficaz para  una energía  traslacional dada 

es calculada como rr Pb2
maxπ=σ  y el 68% de incerti-

dumbre viene dado por 1/ 2
T r T r[( ) / ]r r N N N Nσ σ∆ = − , 

donde NT es el número total de trayectorias, Nr es el nú-

mero de trayectorias que conducen a reacción y Pr 

=Nr/NT es la probabilidad de reacción. Para determinar el 

parámetro máximo de   impacto   (bmax)   que   conduce a  

reacción, se corrieron batches de 100 trayectorias por 

energía traslacional, manteniendo fijo el parámetro de 

impacto.   

Asumiendo la distribución de Maxwell-Boltzmann 

para la sección eficaz reactiva sobre la energía traslacio-

nal, el coeficiente específico de velocidad de reacción se 

obtiene como: 
3 2 1 2

tr
tr tr tr

0
B B

2 1
( ) ( ) ( )exp

∞    
= −    

    
∫e

E
k T g T E E dE

k T k T
σ

πµ
  (2) 

siendo T la temperatura, kB la constante de Boltzmann, 

µ  la masa reducida de los reactantes y  

)]exp(-825/)exp(-570/35[3)( TTTge ++=  

considera la degeneración electrónica de los reactantes, 

S(
3
P)+O3(

1
A1) y del sistema, en función de la temperatu-

ra,
23,24

 sabiendo que la SEP se refiere al estado en forma 

de triplete.  

Los efectos de la violación de la energía de punto ce-

ro (ZPE) de los productos se corrigió a través del criterio 

VEQMT,
25

 que exige que la energía vibracional de cada 

producto debe ser mayor o igual que su ZPE. 

Para monitorear la formación de complejos, se exa-

minó en detalle los gráficos de “distancia vs. tiempo” y 

las animaciones de 100 trayectorias para 4.0 kcal mol
-1

  

de energía traslacional, conformando un criterio matemá-

tico que identifica de forma automática la formación de 

complejos en todas las trayectorias. 

 Se calcularon un total de 2000 trayectorias para cada 

energía traslacional en el rango de 0.2 ≤ Etr/kcal mol
-1 

≤10.0, con el ozono en su estado básico vibracional y 

fijando la energía rotacional a un valor de RT/2 para cada 

eje principal, con temperatura rotacional T=300 K. 

 

4 Resultados y discusión 
 

De acuerdo con las figuras 2 y 7, la reacción estudiada 

tiene lugar sin barrera de energía potencial.  Las tablas I 

y II resumen los resultados de los cálculos de las trayec-

torias cuasiclásicas para QCT puro y VEQMT respecti-

vamente, siendo 
com

OS 3⋅⋅⋅N  y com
OSOO ⋅⋅⋅N , el número de veces 

que la reacción comienza formando el correspondiente 

complejo y SFC es el número de trayectorias que 

conducen a reacción sin formación intermedia de com-

plejo. 

 

Figura 5. Gráfico 

de contornos de la 

reacción OSOO 

↔ TS1 ↔ SO3(2) 

↔ TS4 ↔ SO3 con  

los  contornos  

comenzando  en  

E = -0.6700 Eh 

con un ∆E=0.0050 

Eh. Los ángulos 

β(300 < β < 640) y 

γ (1060 < γ < 1610) 

fueron parcialmente relajados, siendo α=1180 y R1=2.65 a0.  

 
Figura 6.  Gráfi-

co de contornos 

que muestra el 

camino de reac-

ción OSOO ↔ 

TS2 ↔ O⋅⋅⋅OSO 

↔ TS5 ↔ SO3. 

Comenzando los 

contornos en E=-

0.6700 Eh con 

∆E=0.0020 Eh. La línea discontinua  representa  el   límite  de  

disociación SO+O2, igual a E=-0.3906 Eh. Los ángulos α, β y γ 

fueron parcialmente relajados  (1070<α<1190, 300<β<330 y 

1130<γ<1610), siendo R1=2.65 a0. 

 
Figura 7. Gráfico 

de contornos del 

principal camino 

de reacción de la 

reacción S+O3 ↔ 

SO+O2. Los con-

tornos comienzan 

en E=-0.4250 Eh 

igualmente espa-

ciados por ∆E = 

0.0090 Eh. La 

línea discontinua 

representa el lími-

te de disociación 

SO+O2, E=-

0.3906 Eh  y la línea de trazos y puntos representa el límite de 

disociación S+O3, igual a -0.2331 Eh. α, β, γ y R1 fueron par-

cialmente relajados (740<α<1240, 770<β<1330, 540<γ<990 y 

2.30<R1/a0< 2.60). Los puntos estacionarios aquí presentados, 

son los que se forman con mayor frecuencia en esta reacción. 

 

El proceso favorecido en la reacción fue el de forma-

ción de SO+O2, solo en algunos pocos casos se obtuvo 

SO2+O como producto de la reacción. Como se observa 

en las tablas I y II, el principal camino de reacción para 
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el canal más favorecido es, por mucho, el que comienza 

con la formación del complejo S⋅⋅⋅O3, con excepción de 

algunas trayectorias que comienzan con la formación del 

complejo SOO⋅⋅⋅O. 

La figura 8 muestra la función de excitación, o sea, la 

sección eficaz reactiva en función de la energía trasla-

cional, basado en los resultados presentados en las tablas 

I y II, mostrándose un comportamiento de tipo captura 

para las bajas energías. La curva de sección eficaz así 

obtenida,  se ajustó  a  la  sección eficaz de captura
26

 más  

un término, πr
2
, que reproduce el comportamiento  asin-

tótico que muestran los puntos de la figura 8, de tipo 

esfera rígida, debido a que la sección eficaz no sigue 

disminuyendo con el aumento de Etr: 

   
2

(2 ) 2

tr

tr

( ) ( 2)
2

n

n n n
r

C
E n n r

E
σ π π−  

= − + 
 

           (3) 

donde Cn, n y r son los parámetros de ajuste.   

Como puede apreciarse, por el método VEQMT se 

obtiene una mayor sección eficaz comparada con el mé-

todo QCT puro, provocado por el aumento de la probabi-

lidad de reacción cuando se corrige la violación de la 

ZPE de los productos. 

Sustituyendo la Eq. (3) en la Eq. (2) y resolviendo la 

integral, se obtiene la siguiente expresión analítica para 

la constante específica de velocidad de reacción en fun-

ción de la temperatura: 

          

1 2 1 2

(2 )

1 2

( 4) 2 2

B

2
( ) 2 ( )( 2)

2

2 2 8
 ( ) ( )

n n n
e

n n

e

C
k T n g T n

n T
k T g T r

n

π
πµ

π
πµ

−

−

   
= −    

  

 − 
× Γ +   

   

        (4)  

donde Γ(…) es la función gamma. En el inserto de la 

figura 8, se muestran las constantes de velocidad de re-

acción QCT y VEQMT en función de la temperatura, 

calculadas en este trabajo, utilizando la expresión (4). 

La constante de velocidad de reacción, k(T), será al-

gún valor delimitado por ambas curvas. La constante 

para VEQMT es mayor que para QCT, justificado por el 

hecho de que la sección eficaz VEQMT es más reactiva 

que la QCT.  El valor de la constante específica de velo-

cidad de reacción calculado en este trabajo para 300 K es  

k(T)=(3.00±0.17)×10
-10

 cm
3
 s

-1
. Este valor difiere de 

otros valores  teóricos  reportados
27,28,29

 de 

k(T)=(1.2)×10
-11 

cm
3
 s

-1
 para la misma temperatura y del 

valor experimental
27

 k(T)=(1.2±0.3)×10
-11

 cm
3
 s

-1
, para 

298 K y 131-400 Pa de presión.  

Esta diferencia sugiere la necesidad de optimizar con 

cálculos ab-initio de alto nivel las estructuras involucra-

das en los posibles caminos de reacción y recalibrar la 

SEP con el término EHF de cuatro cuerpos en dichas 

regiones. Principalmente tal diferencia puede estar rela-

cionada con la altura del estado de transición TS6, donde 

un aumento de la energía del estado de transición TS6 

(similar a lo reportado en la SEP del HSO2 para el estado 

de transición TS1)
9

 puede provocar una notable disminu-

ción de la constante de velocidad de reacción en el pro-

ceso estudiado.  

Figura 8. Sección 

eficaz y constante es-

pecífica de velocidad 

de reacción de la reac-

ción S(3P)+O3(
1A1) ↔ 

SO+O2 para los tipos 

de cálculos QCT y 

VEQMT. Las dos cur-

vas de la constante 

específica de velocidad 

de reacción delimitan el intervalo de error del cálculo clásico.   

 

Tabla I 
Resultado de los cálculos de trayectorias para QCT

a)
 

puro. 

QCT 
Etr 

kcal/mol 

bmax 

Å Nr
 com

OS 3⋅⋅⋅N
 com

OSOO ⋅⋅⋅N
 SFCb) 

      0.2 

      0.5 

      1.0 

      1.5 

      2.0 

      2.5 

      3.0 

      5.0 

      7.5 

    10.0 

7.0 

6.2 

5.7 

5.5 

5.3 

5.2 

5.1 

4.9 

4.8 

4.7 

1666 

1667 

1687 

1659 

1677 

1695 

1702 

1672 

1624 

1637 

1452 

1447 

1443 

1398 

1432 

1444 

1411 

1359 

1313 

1251 

9 

6 

7 

5 

7 

7 

6 

4 

8 

15 

205 

214 

237 

256 

238 

244 

285 

309 

303 

371 
a) El número total de trayectorias para QCT es NT=2000. 
b) Sin Formación de Complejo. 

 

Tabla II 
Resultado de los cálculos de trayectorias, corrigiendo la 

violación de las ZPE por el método VEQMT. 

VEQMTa) 

Etr 
kcal/mol 

Bmax 

Å NT Nr com
OS 3⋅⋅⋅N  com

OSOO ⋅⋅⋅N  SFC 

0.2 

0.5 

1.0 

1.5 

2.0 

2.5 

3.0 

5.0 

7.5 

10.0 

7.0 

6.2 

5.7 

5.5 

5.3 

5.2 

5.1 

4.9 

4.8 

4.7 

1425 

1390 

1443 

1417 

1444 

1394 

1438 

1411 

1291 

1299 

1321 

1305 

1357 

1339 

1352 

1315 

1350 

1322 

1211 

1231 

1119 

1119 

1134 

1108 

1150 

1106 

1103 

1063 

992 

962 

9 

5 

5 

5 

7 

7 

6 

4 

7 

12 

193 

181 

218 

226 

195 

202 

241 

255 

212 

257 
a) Eviba ≥ ZPEa y Evibb ≥ ZPEb 

 

La superficie aquí reportada proporciona una función 

de partida a la cual se le deben realizar correcciones adi-

cionales en función de satisfacer evidencias experimen-

tales o resultados ab-initio en las regiones que se consi-

dere necesario.  Estas correcciones, adicionadas a través 

del termino EHF de cuatro cuerpos, puede alterar las 

propiedades de algunas estructuras estacionarias, sin 

embargo, consideramos que el comportamiento cualitati-

vo de la colisión molecular, así como detalles del meca-

nismo de reacción y del sistema SO3(
3
A) están apropia-

damente descritos en el estudio aquí realizado. 
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5 Conclusiones 
 

En este trabajo se reportó una superficie de energía po-

tencial global para el primer estado electrónico excitado 

del SO3 usando el método de la expansión doble de mu-

chos cuerpos (DMBE). La superficie es una función glo-

bal dependiente de las seis distancias interatómicas y 

reproduce apropiadamente los límites asintóticos así 

como las estructuras de confórmeros aquí caracterizadas. 

Utilizando el método de las trayectorias cuasiclásicas y 

la función construida se estudió la reacción S(
3
P) 

+O3(
1
A1). Como resultado de dicha colisión molecular se 

favorece la formación de SO+O2. Se presentaron detalles 

del mecanismo de reacción, así como la sección eficaz y 

constante específica de reacción. Los resultados  presen-

tados ofrecen una descripción detallada sobre los proce-

sos que involucran el sistema molecular estudiado. 
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